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【結果と考察】図 1に Al+-(CH3OH)n (n=1-4)の赤外光解
離スペクトルを示す。n=1および 2では 3300-3700 cm-1
にメタノールのフリーOH 伸縮振動によるブロードな







た OH 基による吸収は Mg+(CH3OH)n でも n≥4 で
(a) Al -CH OH+ 3
(b) Al -(CH OH)+ 3 2

















(d) Al -(CH OH)3 4
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図 1. Al+(CH3OH)n (n=1-4)の赤外光解
離スペクトル 
3000-3500 cm-1の領域に観測されている[2]。 





った。得られた安定構造を図 3 に示す。図 3 の構造に
おけるメタノールの結合エネルギー(∆E)は n=1および 2
でそれぞれ約 12000, 8500 cm-1であった。ここで、∆E
は以下の式から見積もった。 
Al+-(CH3OH)n → Al+-(CH3OH)n-1 + CH3OH  (1) 








造(I-a)と OH に結合した構造(I-b)が存在し、I-b の方が
約 8.7 kcal/mol安定であることが分かった。図 2(b)には
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図 2. Al+(CH3OH)n-Ar (n=1, 2)の赤外
光解離スペクトル[(a) n=1, (c) n=2]と
B3LYP/6-31+G(d)レベルで得られた























よって得られた Al+(CH3OH)n (n=1, 2)
の安定構造。(a) n=1, (b) n=2, (  )内は
Natural Chargeを示す。(a)中の矢印は
Arの結合サイトを示す。 
